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Abstract Une des taches de base de la biologie mol·eculaire
est la recherche de similarit·es dans les banques d’ADN. Une
recherche rapide passe par une mise en oeuvre parallele des
algorithmes. Les m·ethodes s·equentielles d·evelopp·ees se par-
all·elisent en g·en·eral sans probleme : les noeuds travaillent
ind·ependamment sur une partie des banques et le r·esultat
nal est la fusion de l’ensemble. Un des inconv·enients r·eside
dans le parcours syst·ematique des banques puisque leur taille
inue directement sur le temps d’ex·ecution. Or les banques
d’ADN croissent exponentiellement. Cet article propose une autre
m·ethode, bas·ee sur l’indexation, et qui minimise cet ·ecueil.
Les banques d’ADN sont structur·ees de maniere a pointer
directement sur l’information recherch·ee. Les premiers r·esultats
effectu·es sur la plateforme GRID 5000 montrent un potentiel
int·eressant par rapport au programme de r·ef·erence dans le
domaine : le programme BLAST.
I. INTRODUCTION
Les progre`s re´cents des biotechnologies conduisent a` un
accroissement exponentiel des donne´es ge´nomiques. Depuis
quelques anne´es, de nombreux ge´nomes - dont le ge´nome
humain - ont e´te´ entie`rement se´quence´s. En octobre 2005,
la base de donne´es GOLD (Genome Online database,
http://www.genomesonline.org/) compte 298 organismes dont
le ge´nome est comple`tement connu et plus de 1200 ge´nomes
en cours de de´cryptage. A ce flux d’information vient s’ajouter
tous les se´quenc¸ages re´alise´s ponctuellement par les labora-
toires de recherche sur une partie des ge´nomes d’organismes
extreˆmement varie´s. De manie`re plus pragmatique, on estime
que le volume des donne´es ge´nomiques double tous les 16
mois. Ces donne´es sont stocke´es dans des banques accessibles
a` l’ensemble de la communaute´ scientifique.
Cette masse d’information est quotidiennement consulte´e
par les biologistes. Les centres de bioinformatique, comme
le NCBI (National Center for Biotechnology Informa-
tion, http://www.ncbi.nlm.nih.gov/) par exemple, offrent une
panoplie d’outils permettant d’analyser rapidement l’ensemble
de ces donne´s. Cependant, une des principales taˆches est
l’interrogation des banques par rapport a` leur contenu brut,
et non sur les annotations potentiellement disponibles. En
d’autres termes, il s’agit de re´pondre a` la question suivante :
est ce que les banques contiennent une ou plusieurs se´quences
d’ADN qui ressemblent a` celle que je suis en train d’e´tudier ?
Cette forme d’interrogation est essentiellement motive´e par
le dogme central de la biologie mole´culaire. Un ge`ne est
une petite partie du ge´nome qui code pour une prote´ine.
Les prote´ines sont constitue´es d’une chaıˆne unique d’acides
amine´s qui repre´sente une traduction directe, via le code
ge´ne´tique, d’une se´quence de nucle´otides. Il y a donc une
correspondance imme´diate entre la se´quence d’ADN (le ge`ne)
et le produit final (la prote´ine). Mais ce qui inte´resse avant tout
le biologiste, c’est de connaıˆtre la fonctionnalite´ des prote´ines,
et par extension, le ge`ne qui conduit a` l’expression de cette
prote´ine. Cette fonctionnalite´ est porte´e principalement par la
structure tridimensionnelle de la prote´ine. Et la structure est en
partie lie´e a` l’enchaıˆnement des acides amine´s les uns avec les
autres. Ainsi, si on est capable de trouver une ressemblance
textuelle entre un ge`ne connu et un ge`ne inconnu, alors leur
translation en chaıˆnes d’acides amine´s peut transmettre cette
ressemblance qui s’exprimera par une structure 3D proche,
voire une fonctionnalite´ identique. Il existe donc un lien tre`s
fort entre similarite´ textuelle et fonctionnelle. Cette hypothe`se
n’est pas toujours ve´rifie´e. Mais elle se re´ve`le suffisamment
forte pour que cette piste soit syste´matiquement prise en
conside´ration chaque fois que l’on est en pre´sence d’une
se´quence d’ADN potentiellement porteuse d’un ge`ne dont on
veut de´couvrir la fonction.
Statistiquement, l’interrogation des banques ge´nomiques
par une recherche base´e sur le contenu repre´sente plus de
70% des calculs des serveurs bioinformatiques. Ces derniers
doivent donc faire face a` l’accroissement extreˆmement fort
des donne´es. Une des solutions consiste a` paralle´liser les
traitements sur des supercalculateurs ou des fermes de PC. A
titre d’exemple, le NCBI, qui ge`re plus de 100 000 requeˆtes
de ce style chaque jour, paralle´lise ce service sur un cluster de
280 processeurs [1]. Toutes les ame´liorations, qu’elles soient
algorithmiques ou mate´rielles, sont donc les bienvenues pour
augmenter les performances lie´es a` ces traitements.
Ce papier pre´sente une me´thode pour re´duire les temps
d’exe´cution d’une recherche par le contenu dans les banques
d’ADN. Contrairement aux autres approches, la me´thode
e´vite un parcours syste´matique des banques. Elle repose sur
une indexation judicieuse des donne´es permettant de pointer
imme´diatement sur les zones d’inte´reˆt. Cependant, le prix a`
payer est un stockage des donne´es beaucoup plus volumineux.
Ce handicap est toutefois relatif dans la mesure ou` la capacite´
des disques reste tre`s importante par rapport au volume actuel
des donne´es ge´nomiques. De plus, la mise en oeuvre paralle`le
propose´e limite, pour un noeud donne´, la capacite´ locale de
stockage.
La suite du papier est organise´e de la fac¸on suivante : la
section 2 rappelle le principe de la recherche par le contenu
des donne´es ge´nomiques. La section 3 expose notre me´thode
d’indexation. La section 4 de´taille sa paralle´lisation. La section
5 montre l’imple´mentation qui en a e´te´ faite sur un cluster de
PC et les re´sultats obtenus. La section 6 conclue ce papier en
indiquant les perspectives de ce travail.
II. RECHERCHE PAR LE CONTENU
La recherche par le contenu se concentre sur les donne´es
brutes des ge´nomes et non sur leurs annotations. En d’autres
termes, la matie`re premie`re est simplement un long texte sur
un alphabet a` 4 caracte`res (A, C, G et T) qui repre´sente
l’enchaıˆnement des nucle´otides de la mole´cule d’ADN. Une
requeˆte est une se´quence compose´e des meˆmes caracte`res. Le
re´sultat est l’ensemble des positions dans la banque ou` on
retrouve des similarite´s avec la se´quence requeˆte.
Soit, par exemple, la se´quence SB qui repre´sente une
banque :
SB = attagagaccaggatagagaccaccattagagcc
acgagatatagagacccaccaagggatataggagac
et une se´quence requeˆte SR :
SR = cttgccaaggctacgacaggcctca
Rechercher une similarite´ entre ces 2 se´quences revient
a` mettre en e´vidence un alignement local, c’est-a`-dire deux
sous se´quences qui partagent un grand nombre de caracte`res
identiques :
SB = ...ccaccattagagccacgagatatagag...
|| || |||| |
SR = cttgccaag-gctacgacaggcctca
Le re´sultat d’une interrogation est donc un ensemble
d’alignements locaux qui peuvent eˆtre quantifie´s de manie`re
a` les ordonner, du plus pertinent vers le moins pertinent.
A chaque alignement est affecte´ un score qui se calcule en
fonction de sa taille et du nombre de caracte`res identiques. Si,
par exemple, on donne un score de +1 pour tous caracte`res
identiques et -1 pour tous caracte`res diffe´rents l’alignement
pre´ce´dent a` un score de 6.
agagccacgaga
|| || |||| | 9 x 1 - 3 x 1
ag-gctacgaca
Le premier algorithme mis au point pour trouver de tels
alignements locaux est duˆ a` Smith et Waterman [2]. C’est un
algorithme de programmation dynamique dont la complexite´
est quadratique par rapport a` la taille des se´quences. Son
avantage est qu’il donne un re´sultat exacte : il trouve le
meilleur alignement local entre deux se´quences relativement
au couˆt d’appariement (caracte`re identique) et au couˆt de
me´sappariement (caracte`re diffe´rent). Son inconve´nient majeur
re´side dans sa complexite´, ce qui l’empeˆche d’eˆtre utilise´
couramment pour l’interrogation des banques. En effet, dans
ce cas, les temps de calcul peuvent se mesurer en heures alors
que le de´lai ge´ne´ralement supporte´ pour interroger une banque
est d’au plus quelques minutes.
Pour reme´dier a` ce proble`me, une technique tre`s efficace est
apparue au de´but des anne´es 90 et a e´te´ mise en oeuvre dans
le programme BLAST, un des programmes bioinformatiques
le plus utilise´ a` ce jour [3]. Elle repose sur une heuristique
lie´e aux donne´es ge´nomiques, et plus pre´cise´ment sur une car-
acte´ristique forte pre´sente dans les alignements : on constate
que dans la majorite´ des cas un alignement partage au moins W
caracte`res cons·ecutifs identiques entre les deux se´quences. A
partir de cette constatation, on peut se concentrer uniquement
sur ces zones, que l’on appelle points d’ancrage - ou hit en
anglais -, et ne rechercher des alignements qu’a` ces endroits.
L’espace de recherche est alors conside´rablement re´duit, ce
qui re´duit d’autant les temps de calcul. En contrepartie,
on n’est pas assure´ d’obtenir le meilleur alignement. Mais
cette heuristique est suffisamment robuste pour produire des
re´sultats tout a` fait satisfaisants.
La mise en oeuvre s’appuie sur l’indexation de la se´quence
requeˆte. Dans une premie`re e´tape, on construit un dictionnaire
qui contient tous les mots de W caracte`res de la se´quence
requeˆte. A chaque mot est associe´e la liste des positions
dans la requeˆte. Dans une seconde e´tape, la banque est
lue se´quentiellement, du de´but jusqu’a` la fin, en conside´rant
chaque mot de W caracte`res. Pour chaque mot, on recherche
s’il est pre´sent dans le dictionnaire. De`s qu’un mot existe,
alors on est en pre´sence d’un hit. En effet, cela signifie que
ce mot de W caracte`res est a` la fois pre´sent dans la requeˆte et
dans la banque. A partir de ce hit, on essaie d’e´tendre a` droite
et a` gauche pour produire un alignement plus important.
La figure 1 reprend, sur un exemple, le processus de
recherche que l’on peut de´crire en 4 e´tapes : (1) un dictionnaire
de mots de 3 caracte`res est construit a` partir de la se´quence
requeˆte (ATGGACTGGC). Il contient 7 mots diffe´rents, le
mot TGG apparaissant 2 fois en position 2 et 7 ; (2) tous
les mots de 3 caracte`res de la banque sont confronte´s au
dictionnaire pour de´terminer si une occurrence existe dans la
requeˆte. Les premiers mots AAT, ATC, TCG et CGG ne sont
pas pre´sents dans le dictionnaire et ne donnent pas lieu a` un
traitement supple´mentaire. Le mot GGA, par contre, appartient
au dictionnaire ; (3) lorsqu’un point d’ancrage est de´tecte´ (le
mot GGA) la requeˆte est aligne´e sur la banque a` cette position ;
(4) la dernie`re e´tape consiste a` construire un alignement par
extension a` droite et a` gauche autour du point d’ancrage.
L’avantage de cette me´thode est sa rapidite´ par rapport aux
techniques de programmation dynamique. Cette rapidite´ est
d’autant plus marque´e que la taille W du point d’ancrage est
importante. En effet, plus W est grand, plus la probabilite´ de
trouver un mot de cette taille est faible, et moins les e´tapes
3 et 4 sont effectue´es. En biologie, on fixe en ge´ne´ral cette
taille a` 10 ou 11.
En revanche, un des inconve´nients est le parcours
syste´matique de la banque. La taille de la banque d’ADN
de re´fe´rence (GenBank [9]) est aujourd’hui (sept. 2005) de
l’ordre de la centaine de Giga nucle´otides. En compressant les
Fig. 1. Les 4 e´tapes de la recherche d’alignement base´e sur l’heuristique des W caracte`res conse´cutifs identiques.
donne´es (codage d’un nucle´otide sur 2 bits) cela repre´sente 25
Giga octets de donne´es brutes a` scanner. Quels que soient les
temps de traitement associe´s a` ces donne´es, il est e´vident que
le temps d’exe´cution minimal est borne´ par le temps de lecture
de la banque.
III. INDEXATION DES BANQUES D’ ADN
Pour limiter les temps d’acce`s, nous proposons non pas
d’indexer la se´quence requeˆte mais la banque d’ADN. Ainsi,
au lieu de parcourir la banque, nous parcourons la requeˆte
dont la taille est infiniment plus faible, typiquement quelques
milliers de nucle´otides (compare´ a` cent milliards). Le principe
de la recherche reste strictement identique : a` un mot de taille
W de la requeˆte, toutes les occurrences de ce mot dans la
banque servent de point d’ancrage. Plus pre´cise´ment, a` tous
les mots de taille W de la banque, on associe une liste des
positions permettant de positionner la requeˆte a` cet endroit.
Dans cette approche, la difficulte´ vient de la me´morisation
du dictionnaire dont la taille de´passe largement les capacite´s
des me´moires centrales des ordinateurs. Indexer 100 Giga
octets de nucle´otides revient a` me´moriser 100 milliards de
pointeurs, soit 400 Giga octets s’ils sont repre´sente´s sur 32
bits. Il n’y a donc pas vraiment d’autres alternatives que de
stocker cette structure de donne´es sur disque. Si ce support
ne pose aucun proble`me en terme de volume de stockage,
il est par contre extreˆmement lent et tre`s pe´nalisant de`s lors
que l’on veut se positionner, dans la banque, aux diffe´rents
emplacements indique´s par la liste des positions. En effet, se
positionner signifie rapatrier une courte se´quence en me´moire
centrale pour re´aliser l’ope´ration d’extension au voisinage du
point d’ancrage (e´tape 4). Cela se traduit par un acce`s disque
dont le couˆt se mesure en millisecondes.
Par exemple, si on suppose une banque de 100 Giga octets
indexe´e sur des mots de taille 10, cela signifie, qu’en moyenne
pour un mot donne´, il y a 100 000 occurrences de ce mot
dans la banque (1011/410). Si chaque acce`s couˆte 5 ms, il
faut plusieurs centaines de seconde pour parcourir la banque,
ce qui est e´videmment peu efficace, surtout si cette ope´ration
doit eˆtre re´pe´te´e pour tous les mots de la se´quence requeˆte.
Le sche´ma d’indexation que nous proposons e´vite cet
e´cueil : pour chaque mot de taille W nous me´morisons a` la
fois sa position et son voisinage imme´diat, ce qui e´vite de
multiples acce`s disque. La pre´sence du voisinage imme´diat
permet de commencer un calcul d’extension et de prendre
rapidement une de´cision sur la possibilite´ qu’il existe ou non
un alignement a` cet endroit. C’est en quelque sorte un filtrage
qui e´carte tous les points d’ancrage qui ne posse`dent pas un
minimum de similarite´ imm’ediate avec la se´quence requeˆte
de part et d’autre de ce point. Dans les faits, la plupart des
points d’ancrage sont isole´s et cette technique en e´limine un
nombre extreˆmement important.
La figure 2 pre´cise la structure du dictionnaire (de´sormais
appele´ index) sur un exemple. La taille des mots indexe´s est
de 2 caracte`res et le voisinage est de 3 caracte`res de part et
d’autre de ce mot. Ainsi, le mot aa est pre´sent en position 4,
14 et 30 dans la banque et posse`de a` ces positions un voisinage
repre´sente´ par les couples (agt,gca), (gat,cca) et (cac,gga). Sur
la figure 3, seules les positions relatives aux mots aa et ac sont
repre´sente´s. Il faut bien sur conside´rer les 16 mots possibles
de 2 caracte`res. Plus ge´ne´ralement, a` tous les mots possibles
de taille W on associe une liste de triplets (position, voisin-
gauche, voisin-droit) ou, pour simplifier (pos, vg, vd). Cette
liste de triplets est appele´e W-index.
Si la se´quence requeˆte contient, par exemple, la sous
Fig. 2. Structure de l’index. Exemple sur un indexation a` 2 caracte`res avec
un voisinage de 3.
se´quence gctaacca, le couple de voisins (gct,cca) correspon-
dant au mot central aa sera compare´ au W-index re´fe´rence´ par
aa. On calculera donc le score des minis alignements suivants :
gctaacca gctaacca gctaacca
||| || | |||||| || |
agtaagca gataacca cacaagga
et on retiendra que seul le second pre´sente suffisamment
de similitude pour conduire a` un alignement re´ellement sig-
nificatif. On ira donc extraire de la banque que l’information
relative a` la position 14.
Dans ce sche´ma d’indexation, le temps de calcul total
(Texec) relatif a` la recherche par le contenu d’une requeˆte peut
eˆtre scinde´ en deux parties :
Texec = Tfiltrage + Talign (1)
Tfiltrage et Talign repre´sentent respectivement les temps de
filtrage et d’alignement. Tfiltrage conside`re les N mots de W
caracte`res de la se´quence requeˆte. Pour chaque mot il faut lire
un W-index et pour tous les triplets du W-index calculer le
score d’un mini alignement. Talign est fonction du nombre
(M) de minis alignements dont le score a de´passe´ un seuil
dans l’e´tape de filtrage pre´ce´dente. Il faut alors aller chercher
les se´quences correspondantes dans la banque et calculer un
alignement complet.
IV. L’INDEXATION PARALLE`LE
L’indexation paralle`le consiste a` re´partir le traitement
pre´ce´dent sur une machine compose´e de K noeuds de manie`re
a` ce que le temps d’exe´cution Texec soit le plus court possible.
Le mode`le retenu est celui repre´sente´ par la figure 3.
Dans un premier temps, la requeˆte (de taille N) est divise´e
en N taˆches (exactement N-W+1 taˆches). Une taˆche de filtrage
consiste a` lire un W-index et a` calculer les minis alignements.
L’index est re´parti sur chaque noeud a` raison de 4W/K W-
index par noeud (W est la taille du mot sur lequel est base´
l’indexation). En moyenne, un noeud se voit donc affecter
N/K taˆches. Chaque noeud renvoie une liste de positions
qui est fusionne´e pour e´liminer d’e´ventuels doublons. Il faut
noter que le temps d’exe´cution d’une taˆche de filtrage est
directement proportionnel a` la taille d’un W-index. A ce stade
du traitement, apre`s fusion, on posse`de M positions dans la
banque ou` on doit calculer un alignement complet. Cette e´tape
est partiellement paralle´lise´e : les noeuds se re´partissent les
se´quences d’ADN et extraient les portions de se´quences utiles
au calcul des alignements complets. A partir de ces se´quences,
les alignements sont calcule´s (se´quentiellement) avec le logi-
ciel BLAST. Cette dernie`re e´tape pre´sente l’avantage de re-
tourner des re´sultats qui restent dans un format standard et
connu des biologistes.
En re´alite´, ce sche´ma d’exe´cution n’est pas optimal car la
charge des noeuds peut eˆtre de´se´quilibre´e. En effet, en fonction
de la nature de la requeˆte, l’e´tape de filtrage peut solliciter
les noeuds de manie`re tre`s diffe´rente. Tout de´pend des mots
qui composent cette requeˆte et de la re´partition des W-index
sur les noeuds. De plus, les tailles des W-index peuvent
eˆtre extreˆmement diffe´rentes comme le montre la table ci-
dessous calcule´e a` partir d’une banque d’ADN re´elle, extraite
de GenBank.
nombre taille taille taille
de mots moyenne plus grand plus petit
indexe´s W-index W-index W-index
W=12 16777216 260 124524 0
W=10 1048576 4133 303501 0
Un moyen d’e´quilibrer les charges est de dupliquer par-
tiellement l’index sur chaque noeud. Ceci implique alors une
e´tape d’ordonnancement pre´alable pour affecter l’ensemble
des taˆches de filtrage a` tous les noeuds, ainsi qu’une politique
d’affectation des W-index aux noeuds. Nous avons choisi de
distribuer et de dupliquer arbitrairement les W-index de la
manie`re suivante :
Fig. 4. Exemple de distribution et de duplication de 10 W-index sur 4 noeuds
avec un niveau de re´plication de 3.
Base´e sur cette duplication, l’algorithme d’ordonnancement
est simple : il prend se´quentiellement toutes les taˆches de
filtrage issues de la requeˆte ; pour chacune d’elles, il conside`re
l’ensemble des noeuds ou` le W-index est pre´sent ; puis il
Fig. 3. mode`le d’indexation paralle`le. Il y a 2 e´tapes : une e´tape de filtrage et une e´tape d’alignement. Les 2 e´tapes sont paralle´lise´es inde´pendamment
choisi d’affecter la taˆche a` celui qui est le moins charge´. Cet
ordonnancement est statique : il est effectue´ au de´but du calcul
et n’est plus remis en question apre`s. Dans ce sche´ma, le temps
de filtrage, est e´gal au temps que met le noeud le plus lent.
De fac¸on identique, l’e´tape d’extraction doit faire face au
proble`me de distribution de la banque d’ADN : les M taˆches
doivent eˆtre re´parties e´quitablement pour que chaque noeud
ait une charge de travail identique. Comparativement a` l’e´tape
pre´ce´dente, la complexite´ des taˆches est bien moindre : il s’agit
juste de se´lectionner quelques se´quences parmi un grand nom-
bre sans effectuer de traitement particulier. Ainsi, les quelques
expe´rimentations que nous avons fait sur la duplication la
banque d’ADN n’apporte quasiment aucun gain significatif sur
le temps d’exe´cution totale car les temps de communication
et de synchronisation prennent le pas sur les temps de calcul.
Une re´partition au hasard des se´quences d’ADN sur chacun
des noeuds (sans duplication) conduit a` des re´sultats tout a` fait
satisfaisants et simplifie avantageusement le programme.
V. EXPE´RIMENTATION
Afin de tester notre approche, une expe´rimentation grandeur
nature sur un cluster de PC de 32 noeuds a e´te´ effectue´e. Le
cluster est issu de la plateforme expe´rimentale GRID5000 [4].
Les noeuds sont des processeurs SUN Fire V20z cadence´s
a` 2.2 GHz avec une me´moire de 2 Goctets. Chaque noeud
posse`de un disque dur local de 73 Goctets (protocole SCSI)
et l’ensemble est connecte´ via un re´seau Gigabit Ethernet.
Le syste`me d’exploitation est Linux. L’application a e´te´ pro-
gramme´e en C avec la librairie MPI.
L’imple´mentation repose sur un sche´ma client/serveur. Le
serveur rec¸oit la requeˆte puis se charge de distribuer les taˆches
aux diffe´rents noeuds. Les re´sultats sont e´galement centralise´s
sur le serveur. Chaque noeud posse`de une partie des donne´es
(index et banque) sur son disque local.
Le jeu de donne´es est une banque d’EST (Expressed Se-
quence Tag). C’est une banque d’ADN ayant la particularite´ de
contenir de courtes se´quences (500 a` 1000 nucle´otides). Elle
est issue de GenBank [9] et contient 16 millions de se´quences
correspondant a` une taille totale de 9× 109 nucle´otides. Elle
refle`te la re´alite´ biologique quant a` la disparite´ des tailles des
W-index. La banque est indexe´e avec des points d’ancrage de
taille 10, et leur position dans la banque est approxime´e par
le nume´ro de la se´quence ou ils se trouvent. Ainsi, lorsque
le score d’un mini alignement de´passe le seuil, on renvoie la
se´quence d’ADN comple`te (600 nucle´otides en moyenne) sur
laquelle on recherche ensuite l’alignement.
Le graphique de la figure 5 donne les temps d’exe´cution
mesure´s pour l’e´tape de filtrage en fonction du nombre de
noeuds et sans duplication des donne´es. La taille des se´quences
requeˆte varie de 300 a` 3000 nucle´otides. On observe que,
quelle que soit la taille de la requeˆte, on obtient un fac-
teur d’acce´le´ration proportionnel au nombre de noeuds avec,
cependant, un fle´chissement tre`s net au-dela` de 24 noeuds.
Ceci est principalement duˆ a` la non duplication des donne´es ou`
probablement plusieurs noeuds se retrouvent avec une charge
de travail constante, ce qui borne ainsi les performances de
l’ensemble.
Le graphique de la figure 6 e´value l’importance de la
duplication des donne´es sur un cluster de 32 noeuds. Au
dela` d’une re´plication de deux, on constate une augmentation
modeste des performances. Ainsi, pour cette taille de cluster,
une duplication supe´rieure a` deux n’apporte pas re´ellement de
performances supple´mentaires.
Nous avons compare´ les performances de notre approche
(IndexBLAST) avec la version paralle`le de BLAST : le logiciel
MPI-BLAST [5] (version 1.4.0). Le tableau de la figure 7
re´sume les temps d’exe´cution mesure´s sur un cluster de 24
processeurs.
Taille Temps Nombre de Temps Temps Temps Temps Temps
requeˆte filtrage se´quences extraction fusion alignement IndexBLAST MPI-BLAST
323 0.27 4780 0.90 0.08 0.24 1.82 3.10
616 0.48 8415 0.93 0.13 0.45 2.31 3.08
909 0.58 9625 0.85 0.17 0.51 2.47 3.15
1223 1.01 17904 1.09 0.25 0.95 3.64 3.47
1501 1.03 9327 0.87 0.14 0.51 2.97 3.37
1803 1.08 10376 0.96 0.16 0.61 3.14 3.56
2127 1.28 18648 1.14 0.27 1.05 4.01 3.61
2724 1.31 15083 0.95 0.22 0.89 3.72 3.85
3165 1.65 16727 1.00 0.24 0.94 4.18 4.08
Fig. 7. Comparaison des performances entre IndexBLAST et MpiBLAST. Le temps indique´ dans l’avant dernie`re colonne (IndexBLAST) est la somme des
temps reporte´s dans les colonnes pre´ce´dentes (filtrage, extraction, fusion, alignement) plus un overhead qui comprend, entre autre, les temps de communication.
Fig. 5. Temps d’exe´cution de l’e´tape de filtrage par rapport a` la taille du
cluster lorsque l’index n’est pas duplique´.
Les deux dernie`res colonnes donnent les temps d’exe´cution
sur un cluster de 24 noeuds. Le temps indique´ dans l’avant
dernie`re colonne (IndexBLAST) est la somme des temps
reporte´s dans les colonnes pre´ce´dentes (filtrage, extraction,
fusion, alignement) plus un overhead qui comprend, entre
autre, les temps de communication. La 3e`me colonne in-
dique le nombre de se´quences se´lectionne´es apre`s filtrage.
On remarque que les temps des deux dernie`res colonnes sont
quasiment similaires, ce qui peut sembler, dans une premie`re
approche, un re´sultat de´cevant. Les mesures des diffe´rents
temps interme´diaires permettent, cependant, d’eˆtre optimiste
sur la poursuite de ces travaux en se plac¸ant dans un contexte
plus re´aliste ou` il s’agit de traiter des banques d’ADN de taille
beaucoup plus importante. Dans la suite, pour fixer les ide´es et
eˆtre en phase avec les donne´es actuelles, nous conside´rerons
une banque 10 fois plus importante (1011 nucle´otides) par
rapport a` celle que nous avons utilise´e dans notre e´tude.
Dans cette situation, les temps de MPI-BLAST sont
simplement multiplie´s par 10 car la complexite´ de´pend
principalement de la taille de la banque : chaque noeud
Fig. 6. Temps d’exe´cution sur un cluster de 32 noeuds en dupliquant l’index
2 et 3 fois.
parcours se´quentiellement une partie de la banque dont il
a la charge. De la meˆme manie`re, dans IndexBLAST, les
temps de filtrage sont multiplie´s dans les meˆmes proportions,
les tailles des W-index e´tant directement proportionnelles a`
la taille de la banque. Les temps d’alignement et de fusion
sont, quant a` eux, proportionnels au nombre de se´quences
issues de l’e´tape de filtrage (3e`me colonne). Ici, il est
plus difficile d’e´valuer l’augmentation de ce nombre par
rapport a` la taille de la banque. Tout de´pend, bien suˆr,
du contenu des banques et de leur varie´te´. A priori, une
banque 10 fois plus importante ne signifie pas 10 fois plus
d’information du meˆme type. On peut donc espe´rer un ratio
plus faible du nombre de se´quences se´lectionne´es au fur et
a` mesure de l’augmentation des banques, donc un temps
d’alignement et de fusion proportionnellement plus faible. Le
temps d’extraction semble constant alors qu’il devrait eˆtre
fonction du nombre de se´quences se´lectionne´es. En fait, dans
l’imple´mentation, pour e´viter des acce`s disques ale´atoires
fre´quents et couˆteux, la banque est mise en me´moire vive.
La majorite´ du temps est donc consacre´e a` cette ope´ration,
et l’extraction ne repre´sente qu’un tre`s faible pourcentage.
Ce temps pourrait eˆtre beaucoup plus faible avec une mise
en oeuvre plus e´labore´e : la banque pourrait eˆtre maintenue
en me´moire et accessible via un mini serveur de requeˆte.
Le tableau suivant re´sume et extrapole les donne´es sur une
banque de 100 Giga nucle´otides :
taille temps temps temps temps
requeˆte filtrage alignement IndexBLAST MpiBLAST
300 3 1.2 6.6 30
1000 10 3.6 17 33
3000 17 4.8 26 40
Cette extrapolation reste bien suˆr a` valider. Son but est
simplement de montrer que le comportement de notre me´thode
d’indexation sera d’autant plus inte´ressante que le volume de
donne´es sera important, ce qui sera le cas dans les anne´es
futures.
VI. CONCLUSION ET PERSPECTIVES
Nous avons pre´sente´ une me´thode d’indexation par-
alle`le pour la recherche de similarite´s dans les banques
d’ADN. Notre objectif est de pouvoir traiter dans des temps
raisonnables les masses de donne´es ge´nomiques de demain.
Ainsi, plutoˆt que de parcourir syste´matiquement les banques
nous organisons les donne´es de manie`re a` ne pointer que sur
l’information pertinente via un index pre´alablement construit
et stocke´ sur disque. Les premiers re´sultats obtenus nous
permettent de pre´voir des gains significatifs sur les banques
d’ADN par rapport au logiciel de re´fe´rence du domaine :
BLAST (ou MPI-BLAST, pour sa version paralle`le).
L’imple´mentation paralle`le re´alise´e dans un premier temps
pour valider cette approche peut eˆtre largement ame´liore´e.
Le sche´ma propose´ (cf. figure 3) comporte des parties
se´quentielles qui brident les performances de l’ensemble,
notamment l’e´tape finale d’alignement. La principale raison de
cette organisation e´tait de produire rapidement (et facilement)
des re´sultats au travers d’un format unanimement exploite´
par la communaute´ biologiste. Mais cette taˆche peut eˆtre
avantageusement fusionne´e avec l’extraction : une se´quence
extraite de la banque peut aussitoˆt eˆtre traite´e pour localiser
les alignements. Ainsi, la paralle´lisation de cette dernie`re e´tape
fera de´croıˆtre de manie`re significative le temps d’exe´cution
total.
L’analyse des re´sultats montre e´galement que dans notre
approche la majorite´ du temps est passe´e dans l’e´tape de
filtrage. C’est donc une partie essentielle sur laquelle nos
efforts doivent porter. Pour l’instant, l’indexation qui a e´te´
faite reste tre`s primaire. Elle est base´e sur l’heuristique de
BLAST qui consiste a` trouver des points d’ancrage forme´s
de mots de W caracte`res conse´cutifs. Or, depuis quelques
anne´es, plusieurs e´quipes de recherche ont mis en e´vidence
des motifs plus subtils (appele´s graines espace´es [10] [11])
qui permettent soit une sensibilite´ accrue, soit une indexation
moins gourmande en terme d’espace me´moire. On peut ainsi
cre´er des index plus petits, et donc passer moins de temps a`
les traiter.
Il existe donc plusieurs leviers sur lesquels nous pouvons
agir pour accroıˆtre de manie`re tre`s significative les perfor-
mances de notre approche. La taille de Genbank a de´passe´ en
aouˆt 2005 la barre symbolique des 100 Giga nucle´otides. Au
rythme de production actuelle, la barre du Tera nucle´otides
devrait eˆtre atteinte avant 5 ans. Il faut donc travailler de`s
maintenant sur les solutions algorithmiques et architecturales
qui traiteront efficacement cette masse de donne´es future.
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